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の実#5)～8)を 説 明すること に成 功 を 収 め た｡他に,Valence-モデ ル9),10)とか,Shel






















sK(F)- 吉 亨 exp(iF･6 (; )) (2･1)
を使って記述できるから,一体近似の/､ミルトニアンは,自由電子の消滅演算子a首 と
電子密度の演算子 p(i)-吉 IEa首.子 a首を使うと,+
Ik1-0
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<p(i)>N i- H≡lZK(F)･sK(i) (2･10)
として書 けるo (2･9)式 内の有効 ボン ド電荷 Q(i)の位置ベ ク トルは,平衡
状態のイオンの位置べクト′レio(ZK)とこのイオンに属する p番目の有効ボンド電荷の
位置ベクトル 7Spの和として定義されているから,平衡状態のこれらの位置べクト′レは
･11--T･21- i(1,1,1),712--T22-‡(1,-1,-1), T13-- T23-i(-1,1,-1)
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Per-i面の平均密度 n(EF)-6/eFと空間に局在した電子数 n- % 工 芸蒜 を
使 うと,言Eg･n(EFト nとなるから,これによるエネルギー低下量は,
却 -言 Eg･車 9･n(EFト rLI
となる｡
(2･12)






の波数 す と分極 ea(qK)を使ってフ- リェ展開すると,これは,
uα(LK)-Rα(三上RZか j;ま｡eaだ)･exp局 ･Rio(Zx') (3･1'
として定まるから,この近似下での Kイオンのα成分の運動方程式は,質量MK,逆格
子ベクトル百･最近接イオン間の位置ベクト′レ㌔ K′ エ ア･(卜∂K,X,),(チ-号(1,1,1))
を使 うと,6×6のダイナミカル-マ トリックスが,
一ナ ･ーナ･
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三 豊 K,!1 茅 Dap(言 K ′)= 01 ト








<p(i)> ニーW(p-)･(E(F)-1) ヱ . Q(i)( ′ユ tZK(Pi)+ ,享.iヱ三 ･sbK(i)十二二 ･SK(F)I
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C) (4･5)式に於いて,E F -2Tw (I,1,0)に選んだ時,共鳴状態のエネ′レギー準位











E(a)(E)-S?(i-_ ;A)･欣 毎,言,0)+～W(百一一 )･g(i.,0,1;E)･締 ---)1!1ク0 1)1Il l〉1Il
+～W(GiT,T,i)･57(60,0,7;E)･～W(百i,1-,1)J2 (4･5)







(4･2)式と (4･3)～ (4･7)式の自己無撞着解を見付ける代 りに, 第 0次の摂動近
似で取り扱い,次に,Fermi面上の電子 (1,1,0･)と (l,i,o)状態間の共鳴近似を行
なった (4･2)式の Green函数は,







































<p(子)> ニ ー - ∑ L9in/ 57(ど,i+F;E)･dE
7T lfl=O -∞
-･つ■
- <p(p)>L + <p(i)>N (4･14)
として求めた近似に等価となる｡



































･veff'6.,2,2)･(～ws'61,i,i)+ i～wA'61,I,T川 ･eiOl,1,1･7'2 (4･15)
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･ ve:f(言｡,0,2;E(1,1,.))･(Gs(言 1,1,I)･ i私 (言1,1,i))I･｡iGl,1,1°7/2
(4･16)













































バンド-ギャップ (4･12)式は,光学実験21),22)で知られた Ⅹ5-X3 のバンド- ギ
ャップに当るから,Zinc-blend型結晶の非常に簡単な電子バンド構造モデルになってい
るoこの特殊なモデルで計算されたボンド電荷 Q(61,1,1)/e(言1,1,1) とイオ ン電荷
Z(61,1,1)/e(61,1,1)は,空間に貯った実電荷の大きさなので,これらの値は,波数ゼ
ロ成分のそれらと等しくなると予想される｡即ち,
Q(0)～ Q(61,1,1) Z(0)～ Z(61,1,1)
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図2; 自由電子近似の分散曲線
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図 3 ; 誘 電 率
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数値計算に使われた値は,表 1と表 2の通りで,表 2中の有効ボンド電荷は,Q(0)辛
Q(石1,1,1)とな｡,ボンド電荷は,Q(0)/e(0)二 Q(61,1,1)/ e(61,1,1) の関係が,
程,満たされる｡
表1; 62,2,0と61,1,1成分の誘電率
e(Giyp)6prG2#)eNa62") も亀甲)e(61" ) 午(61JJ) ha61")も(61,1,1)
Si 1.20 1.20 1.10 1_20 1.82 1.80 1.50 2.0
Ep;Pennの誘電率公),eNa;奈良の誘電率叫 ,eH;Hubbardの誘電率29)
表2; バンド-ギャップとボンド電荷値
rc 良(毎2耕) Re(～W(61")) Eg Q(0)e Q(召1,1J)嶋 ,1
Si 現在の計算 0.514 0.598 -4.689 6.579 0.167 0.109
HeineJonesの 結 果 0.872 -4.602 6.75 0.123
Martinの 結 果 0ー167
第ゼロ次の計算 ((≠0) 0.514 0.598 -4.887 6.94 0.147
Oe 現在の計算 0.515 0.167 -4.322 4.80 0.125 0.087HeineJonesの 結 果 0.218 -4.945 6.84
Martinの 結 果 / / 0.125
第ゼロ次の計算(QFO) 0.515 0.167 -4.472 5.64 0.113
(rcの単位;A, Re(W(言))とEgの単位 ;erg)









ク トル Ⅴ を使うと,Grtineisen定数は,
fl d




rc仏) ndEgfl de(0) E(0二の dQ(0) e(611)n dQ(6111)
鞄 df一一E(0) db -Q(0)doe(0) Q勾_u)d∫ー e(61n)
Si 現在の計算 0.514 -0.153 -0.636 0.636 1.244HeineJonesの 結 果 -0.54 - 1ー047 1.047 1.031
実 験 -0.869 0.526
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a) W*(i)- - - W(子)- V｡｢｡(F)･x(F)･W*(i)
i(J-;)
ve-e(i)
b) V｡*_｡(i)- ‥ -veJ F)-V｡_｡(首)x(F)V｡*_｡(F)
E(P)
C) W(F)-W(F)+ve-e(F)< p(i)>N
図 6; 一体近似の電子 - イオン相互作用ポテンシャル
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+i～wA(㌃む W～S(il-f2)+Ws(妄言l)W～R(fl⊥f2)ト ～ws(72-ち )〕
(A･7)
として求まる｡ Ⅳ族結晶の場合,vi(It(7)- vi(_2三(子)となるから,WA(7)I o とな
り, (A･7)式のZ(i)=oとなるo Zinc-blend型結晶の場合,対称性低下のために,
有効イオン電荷があらわれる｡






















16) ∫.S.Shak and M.E.Straumanius:Solid.State.Commun.10,159(1972)
17) I.Ishida:∫.Phys.Soc.Japan.39,1282(1975)
18) W.A.Harrison:Psendo-PotentialintheTheoryofMetal(Benjamin,NewYork,
1966)
19) M.L CohenandV.Heine:SolidStatePhysics,ed.F.SeitzandD.Turnbul
(AcademicPres,NewYork,1970)γol.28
20) A.Morita,T.SomaandT.Takeda:∫.Phys.Soc.Japan.32,29(1972)
21) D.Brust:Phys.Rev.34,1337(1964)
22) M.L Cohenand∫.K.Bergstresser:Phys.Rev.141,789(1966)
23) D.R.Penn:Phys.Rev.128,2093(1962)
24) S.L Adler:Phys.Rev.126,413(1962)
25) N,Wiser:Phys.Rev.129,62(1963)
26) N.W.Aschroft:J.Phy.C.2,232(1968)
27) V.Heineandi.Abarenkov:Phil.Mag.9,451(1964)
28) T.SommaandA.Morita:∫.Phys.Soc.Japan.32,28(1972)
29) J･Hubbard:Proc･Phys.Soc.243,226(1957)
30) H.Nara:J.Phys.Soc.Japan.20,778(1965)
31) T.F.SmithandG･K.White:∫.Phy.C.8,2031(1975)
-162-
